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新規な低配位典型元素化合物の合成とその性質 











規なｄ－π電子系である 1,2-ビス（フェロセニル）ジホスフェン 1の合成に成功した。 
検討内容 
 1,2-ビス（フェロセニル）ジホスフェン 1の構造最適化[B3PW91/6-31G(d) (C, H), 6-31+G(2d) (P), DZVP 
(Fe)]をいくつか行い、安定な配座について検討した。また、最も安定な配座であった Ci対称の構造を
用いて TD計算[TD-B3PW91/6-311G(2d,p) (C, H), 6-311+G(3df) (P), DZPV (Fe)]を行い、電子スペ








キサン）により観測された特徴的な吸収（λmax = 546nm, ε 2000）は、主に Feのｄ電子に由来する軌道
から P=Pユニットのπ*軌道への MLCT遷移であることが分かった。 
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